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Resumo

As flutuagoes universais sao uma das caracteristicas mais importantes para detectar
caos em processos de espalhamento quéntico, essas sao apresentadas em termos da funcao
de correlagao a qual mede o grau de coeréncia num sistema caoético. O grau de coeréncia
esta relacionado a amplitude do comprimento de coeréncia, que define a forma da funcao
de correlacao. Um processo simples para se obter o comprimento de coeréncia, proposto
na area da fisica nuclear, ¢ baseado na contagem dos méximos da secgao transversal em
funcao da energia. Este método foi recentemente inserido na area da fisica mesoscopica.
Os autores mostram analiticamente que é possivel obter o comprimento de correlagao
contando os maximos da curva de condutancia em funcao da energia da carga e do campo
magnético perpendicular e/ou paralelo ao dispositivo. Este fato mostra que o método é
uma alternativa vidvel em nanodispositivos para obter o comprimento de correlacao em
vez de usar diretamente a funcao de correlagdo que em geral requer muitas realizagoes
para ser gerada. Contudo, este método nao havia sido testado em qualquer tipo de
nanodispositivos do ponto de vista do modelo tight-binding e/ou experimental. Neste
trabalho apresentamos um estudo completo sobre as flutuacoes universais da condutancia
a partir do modelo tight-binding para um nanofio quase unidimensional submetido a um
campo magnético perpendicular e paralelo. Finalmente, usamos pela primeira vez esse
método em dados experimentais de magnetocondutancia de um nanofio de InAs submetido

a campos magnéticos perpendicular e paralelo.

Palavras-chave: transporte eletronico; tight-binding; densidade de picos; fungao de corre-

lacao.



Abstract

Universal fluctuations are one of the most important characteristics to detect chaos in
quantum scattering processes, these are presented in terms of the correlation function which
measures the degree of coherence in a chaotic system. The degree of coherence is related to
the breadth of coherence length, which defines the form of the correlation function. A simple
process to obtain the coherence length, proposed in the area of nuclear physics, is based on
the counting of the maxima of the cross section as a function of the energy. This method
was recently inserted in the area of mesoscopic physics. The authors show analytically that
it is possible to obtain the correlation length by counting the maxima of the conductance
curve as a function of the load energy and the magnetic field perpendicular or parallel to the
device. This fact shows that the method is a viable alternative in nanodevices to obtain the
correlation length instead of directly using the correlation function which in general requires
many realizations to be generated. However, this method has not been tested in any type
of nanodevices from the point of view of the tight-binding and experimental model. In this
work we present a complete study on the universal fluctuations of conductance from the
tight-binding model to a nearly one-dimensional nanowire subjected to a perpendicular and
parallel magnetic field. Finally, we used this method for the first time in experimental data
of magnetoconductance of an InAs nanowire subjected to magnetic fields perpendicular and

parallel.

Keywords: quantum transport; tight-binding; peaks density; correlation function.
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Capitulo 1

Introducao

Neste capitulo, faremos uma revisao sobre os principais conceitos da fisica mesoscopica,
com énfase em transporte quantico através de nanoestruturas, apresentando alguns conceitos

bésicos. Usaremos como principais referéncias |1, 2|.

1.1 Fisica MesoscéOpica

Com o avango da tecnologia a partir da segunda metade do século XX, foi possivel fabri-
car pequenos condutores e explora-los experimentalmente, pois, até entao, esses dispositivos
eletronicos s6 podiam ser explorados de forma tedrica. Esses trabalhos propiciaram o pro-
gresso significativo da compreensao do significado de resisténcia elétrica a nivel microscépico
[2]. Condutores que possuem dimensoes entre o microscopico e o macroscopico sdo denomi-
nados mesoscopicos. Esses tipos de dispositivos sao grandes comparados a escala atdomica,

porém sao pequenos a ponto de nao ser possivel fazer uma abordagem “6hmica”.

Para caracterizarmos um sistema mesoscopico, temos que observar o comportamento
nao 6hmico dos dispositivos e suas dimensoes de acordo com uma escala de comprimentos
caracteristicos, conforme tabela 1.1. Uma definicao mais quantitativa da escala de compri-
mento relevante de um sistema mesoscopico € o comprimento de coeréncia de fase [, isto é,
o comprimento sobre o qual os portadores no sistema retém sua informagao de fase. Essa

escala varia muito de um material para outro e é facilmente afetada por agentes externos,
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como temperatura e campo magnético. Devido & esta ampla gama de dimensoes, foram
estudados inimeros tipos e tamanhos de condutores ao longo dos anos, variando suas escalas

espaciais de alguns nanémetros até centenas de micréometros.

Imm
l» no regime Hall Quéantico
100pm
I e 1, em semicondutores de alta mobilidade
10pm
1pum
dispositivos semicondutores comerciais (1900)
100nm
A em semicondutores
l,, em filmes metalicos policristalinos
10nm
A em metais
distancia em atomos
A

Tabela 1.1: Ordens de grandeza das escalas de comprimento relevantes na fisica mesoscépica, onde ,, é o
livre caminho médio, I, é o comprimento de relaxacao de fase e A é o comprimento de onda de De Broglie.

Tabela adaptada da ref. [2]

De fato, os sistemas mesoscopicos apresentam um comportamento ditado pelos efeitos
quanticos. Um dos principais experimentos em fisica mesoscopica foi a observagao da quan-
tizagdo da condutancia [6]. Outro experimento relevante, foi do efeito Aharonov-Bohm, que
tratava da conduténcia de pequenos anéis metalicos inseridos em um fluxo magnético que
passava pelo seu centro [7]. Desde entdo, o campo da fisica mesoscopica vem crescendo sig-
nificativamente através da descoberta de novos conceitos fisicos: as resisténcias em série na
fisica mesoscopica nao seguem a regra de uma simples adigao [2], a condutancia em qualquer

sistema que possua desordem mostra flutuacoes especificas por uma quantidade universal a
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temperatura zero [8], localizagao fraca [9], dentre outros. Tais fenémenos surgem devido aos

efeitos de interferéncia.

1.1.1 Comprimentos Caracteristicos

Um condutor apresenta um comportamento 6hmico quando suas dimensoes sao muito
maiores que certos comprimentos caracteristicos. Esses, que serao discutidos nesta secao,
sao de suma importancia pois modificam o regime de trabalho dos dispositivos, quando esses

possuem baixas dimensoes.

e Comprimento de onda de Fermi (\f)

Para condutores em baixas temperaturas, apenas os elétrons com energias proxi-
mas a energia de Fermi participam do processo de conducao. Os elétrons com energia
cinética menor tém comprimento de onda mais longos e, consequentemente, nao con-
tribuem para a conducao. O comprimento de onda de Fermi Ay ¢ uma medida que esta

relacionada a essa energia e é dado por

2 2
LR bl (1.1)

A = — =
! kf TLS’

onde k¢ ¢ o nimero de onda de Fermi e n, ¢ a densidade de elétrons. Para uma amostra
de GaAs em que n, = 5 x 10" /em?, o comprimento de onda de Fermi ¢ da ordem de

35nm [2].
e Livre Caminho médio (/,,)

Em um cristal perfeito, o elétron se movimenta livremente. Porém, qualquer
anormalidade apresentada no meio, como impurezas, vibragoes de rede ou até mesmo
outros elétrons, causam colisoes elasticas que levam ao espalhamento do elétron para

outro estado e alteram seu momento.

A distancia tipica percorrida pelo elétron entre as colisdes sucessivas e ter seu
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momento alterado é chamado de caminho livre médio (/,,), definido por

lm =VfTm, (12)

onde vy é a velocidade de Fermi e 7, ¢ o tempo de relaxacao que esta associado ao
tempo de colisao 7. que, juntamente com o fator «,,, determina a “eficicia” de uma

colisao individual. A velocidade de Fermi é dada por

hk
vy = Wf (1.3)

e Comprimento de Localizagao ()

O comprimento de localizacao eletronica mede a extensao espacial das fungoes
de onda. Numa regiao onde se encontra uma particula confinada, a fungao de onda
deve ser nula nas extremidades da cavidade e suas amplitudes fornecem a densidade de
probabilidade para se encontrar a particula em qualquer regiao do espago, variando de
forma bem particular dependendo do sistema e dos potenciais aos quais a particula é
submetida [10]. Dependendo do grau de desordem, o sistema pode se comportar como
um condutor ou isolante. Nesse ultimo, a funcao de onda fica localizada, decaindo

exponencialmente a partir deste ponto.
e Comprimento de Coeréncia de Fase (/)

A funcao de onda associada & uma particula, define seu estado e possui uma fase
que esta relacionada aos efeitos de interferéncia. Assim como o momento de uma
particula pode mudar devido a um processo de espalhamento, a fase de uma onda

pode mudar por meio de interacdes com campos externos.

O comprimento de coeréncia de fase, [,, ¢ definido como a distancia média que os
elétrons viajam antes de perderem a coeréncia de fase de sua funcao de onda, ou seja,

antes que sua fase inicial seja destruida ou modificada. A partir desse comprimento,
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podemos caracterizar os processos de transporte em condutores como mesoscopicos. O

comprimento de coeréncia de fase é dado por

L, = v, Tm;@, (1.4)

onde 7, é o tempo de relaxagao de fase que relaciona o tempo méximo que o elétron

percorre antes que sua fase inicial seja destruida ou modificada [2].

1.1.2 Regime de Transporte

Conforme citado na se¢ao anterior, o transporte eletréonico em nano-dispositivos a baixas
temperaturas apresenta varias caracteristicas interessantes devido aos efeitos de interferéncia
entre as fungoes de onda. Os regimes de transporte podem ser definidos por meio da relagao
entre o comprimento da amostra L e os comprimentos caracteristicos do transporte eletro-

nico, através dos quais podemos identificar como os elétrons sao deslocados pelo sistema.

A maior escala de comprimento no qual os efeitos quanticos tornam-se importantes é
l,. Nesse caso, o condutor nao pode ser descrito por constantes pois ocorrem flutuagoes em
observaveis do transporte, como a condutancia. Quando o comprimento do condutor é maior

que [y, dizemos que o condutor tem comportamento 6hmico e sua condutancia é dada por

%%
G=0—, 1.5
- (15)
onde W é a secao transversal do condutor e o é a condutividade, constante no material. No

caso em que L < [,, podemos observar os regimes balistico, difusivo e localizado, conforme

Fig. 1.1.

e Regime Balistico (L < [,,): o elétron quase nao sofre colisdo ao atravessar o dis-
positivo. A particula é transportada de forma que nao sofra nenhum espalhamento,

graficamente representado como uma linha reta, conforme Fig. 1.2.
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balistico difusivo localizado

|- | | —
N | | L
/1f lm f l‘P

Regime Mesoscdépico

Figura 1.1: Escala de comprimentos caracteristicos para transporte coerente a baixas temperaturas.

e Regime Difusivo ([, < L < &): o elétron sofre intimeras colisdes elésticas, mas nao
perde a coeréncia. Isso é caracteristico de fios quéanticos desordenados. A Fig. 1.2

mostra graficamente como seria o transporte difusivo de uma particula.

e Regime Localizado ({ < L < [,): nesse regime as funcoes de onda eletronicas ficam
localizadas e o elétron apresenta uma probabilidade menor de percorrer toda a amostra,

de modo que o dispositivo se comporte como um isolante.

Transporte Difusivo Transporte Balistico

Figura 1.2: Representacio do transporte balistico e do transporte difusivo.

1.2 Teoria do Espalhamento

O espalhamento de ondas vem sendo estudado em varios ramos da fisica, desde sistemas
complexos até sistemas de uma tunica particula que, ao contrario dos sistemas complexos,
podem apresentar resultados exatos [11]. O espalhamento no transporte de elétrons é um
tema bastante estudado ao longo dos anos, idealizado em guias de onda que ilustram os

conceitos de transporte quantico, modelando experimentos concretos [12].
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O movimento eletronico em nanoestruturas pode ser caodtico devido & desordem de
diferentes tipos de defeitos nos processos de fabricacao dos dispositivos. Os defeitos ou
impurezas em uma regiao de interagao causam o espalhamento dos elétrons, alterando as

propriedades do transporte [12].

O centro espalhador pode ser conectado aos guias de onda que, por sua vez, sao acoplados
aos reservatorios. Rolf Landauer observou a conexao entre a probabilidade de transmissao
eletronica através da amostra e o problema de espalhamento [13|. Nessa abordagem, as
propriedades do transporte podem ser obtidas através da matriz espalhamento (matriz S)
correspondente [14]. Na teoria do espalhamento, o centro espalhador ¢ descrito por uma
matriz S que contém toda a informacao para a teoria do transporte de Landauer-Biittiker

6, 15].

1.2.1 Matriz Espalhamento

Para os conceitos abordados nesta subsecao, seguiremos a ref. [2]. Antes de iniciar os
estudos do formalismo de Landauer-Biittiker para um condutor, faremos uma breve anélise
sobre a teoria do espalhamento que sera de grande importancia para o seu entendimento.
Landauer foi o primeiro a relacionar a ideia de que a corrente podia ser expressa em termos
da probabilidade do elétron ser transmitido pelo mesmo condutor, sendo generalizado por
Biittiker, para o caso de multiplos terminais, |16, 13].

Os condutores podem ser caracterizados por uma matriz espalhamento (ou matriz ) que
carrega toda a informacao do transporte eletronico do sistema. Ela relaciona as amplitudes
das ondas na entrada com as amplitudes de onda na saida de diferentes condutores. Vamos
iniciar analisando a Fig. 1.3 escrevendo a matriz espalhamento para este exemplo [2].

A partir da Fig. 1.3, podemos escrever a matriz espalhamento de acordo com o niimero

total de canais abertos

by S11 S12 513 ai
by - S21 S22 S23 a2 . (1-6)

b3 831 832 833 a3
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pi - pz

b CENTRO ESPALHADOR

RESERVATORIO 1 RESERVATORIO 2

Figura 1.3: Problema de espalhamento com dois terminais. O centro espalhador esta ligados a dois
terminais com potenciais eletroquimicos 1 e s através de dois guias com trés canais abertos. Os valores de
a e b representam as amplitudes das ondas incidentes e as amplitudes das ondas que saem, respectivamente,

do condutor.

Definindo o nimero de canais de propagacao no guia p por N,(E), temos que o niimero total

de canais ¢ obtido pela soma do ntimero total de canais em cada guia

Np(E) =) Ny(E), (1.7)

indicando que a dimensao da matriz S € Ny x Np. Podemos observar que para o caso geral,
a matriz § sempre serd uma matriz quadrada e tera dimensao igual a soma dos niimeros de
canais abertos em todos os guias do sistema.

Em principio, podemos calcular a matriz S a partir da equagao de Schrédinger que,

para o campo magnético nulo, B = 0, pode ser escrita da seguinte maneira

o (%) U@ w09 = Bur (1.9

onde devemos encontrar as solugoes dessa equagao para cada guia. Tendo todos os canais
abertos em ambos os guias na Fig. 1.3, a probabilidade de transmissao T,,, ¢ obtida tomando

o quadrado da magnitude do elemento correspondente da matriz S

Trm = |Snm|?, (1.9)

que ¢é a probabilidade do elétron passar do canal m para o canal n.
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Para encontrar a funcao de transmissao qu temos que obter a soma da probabilidade

de transmissao para todos os canais m no guia p e todos os canais n no guia ¢:

Ty = ZZTM (1.10)

mep neq

Seguindo o mesmo raciocinio, podemos encontrar a probabilidade de reflexao subtraindo

dela todas as probabilidades de transmissao, resultando em

Ryp=1-Y T, (1.11)

q#p
Unitariedade

Para garantir a lei de conservacao de cargas, a matriz & deve ser unitaria, de modo
que na Eq. 1.6 as matrizes com indices a e b, que sao as amplitudes de entrada e saida,

respectivamente, devem ser numericamente iguais. Sendo assim

D lanl> =D lbwl, (1.12)

> amal, = bubl,. (1.13)

Podemos simplificar a Eq. 1.13 expressando-a na forma de tragos

Tr(aa') = Tr(bb"). (1.14)

Voltando para a Eq. 1.6, podemos reescrevé-la como

b= Sa. (1.15)
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Executando o transposto conjugado e multiplicando por ela mesmo, temos

b’ = Saa'ST, (1.16)

tomando o trago

Tr(bb') = Tr(aa’SST), (1.17)

deixando claro que, para obedecer a lei da conservagao de carga, a matriz espalhamento deve

satisfazer

SSt=1, (1.18)

ou seja,

St=8"" (1.19)

Analisando em termos dos elementos da matriz S, temos

Nr Nt
D 1Sl =D ISuml* = 1. (1.20)
m=1 m=1

Essa equacao respeita perfeitamente as relacoes entre as probabilidades de transmissao. O
lado esquerdo da Eq. 1.20 representa a soma das probabilidades de transmissao para um
determinado canal de entrada n sobre todos canais de saida m. Essa soma deve ser igual a

um, pois a corrente de entrada deve ser igual a corrente de saida.

Reciprocidade

Uma caracteristica considerével da matriz espalhamento para o cerne deste trabalho,

¢ a relac@o entre a matriz e a simetria de reversao temporal (SRT), que, além de ser um
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tema relevante para a teoria de matrizes aleatérias, mostra uma relacao denominada de
reciprocidade da matriz espalhamento. Um estudo mais detalhado sobre a quebra de simetria

serd abordado nas préximas secoes.

Se conhecermos as solugoes para a equagao de Schrodinger para um campo magnético
+ B, podemos obter a solugao que é valida para —B simplesmente tomando o seu complexo

conjugado. Expressando matematicamente, tem-se

()] g = V()] 5 (1.21)

Tomar o complexo conjugado, no entanto, transforma uma onda de entrada em uma onda

de saida e vice-versa.

Voltando a analisar a matriz da Eq. 1.6 e reescrevendo-a de uma forma simplificada

para um campo magnético + 5, temos

{0} =[Sl 5 {a}, (1.22)

de modo que se tomarmos o complexo conjugado teremos

") =Sl pla’} (1.23)

Se tomarmos a inversa da matriz S, teremos

{a}=[S]_p {0} = {07} = [S7'] p{a'}. (1.24)

Entao, comparando as Eqs. 1.23 e 1.24, temos

ST s=1[8"_4- (1.25)



1. Introducio 12

Sabendo, a partir da Eq. 1.19, da unitariedade da matriz S, podemos reescrever a equagao

1.25 como

S5 =[ST]_, = [Sl.s = [5] (1.26)

—B"

A partir da Eq. 1.26 podemos verificar uma propriedade béasica da matriz S que é
reverter o campo magnético calculando a sua transposta. Sabendo disso, podemos aplicar

na Eq. 1.9 somando todos os canais do guia p e todos os canais do guia ¢ para obtermos

Z ’Smnﬁ-B: Z |Snm’2—B7

mep,neq mep,neq

Tyl = Twl_5- (1.27)

Devemos atentar que a propriedade da reciprocidade ¢ valida apenas, quando assu-
mirmos que o potencial de desordem U(r) dentro do condutor permanece inalterado ao

invertermos o campo magnético.

1.2.2 Fo6rmula de Landauer

Para os conceitos abordados nesta subsegao, seguiremos as referéncias [2, 13|. Através
do estudo classico, ¢ bem conhecido que a condutancia para um condutor retangular em

larga escala de duas dimensoes é dada por

G = 0%, (1.28)
onde W/L é a razdo entre o comprimento e a largura do dispositivo e ¢ é a condutividade,
que é uma propriedade do material, independentemente de suas dimensoes. Porém, para
dispositivos em escalas menores, é necessario fazer duas corregoes nos quais, com a diminuicao
dos dispositivos, a lei de Ohm nao mais ¢é suficiente devido ao surgimento de uma resisténcia

independente do comprimento L da amostra e a condutancia nao diminui linearmente com
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a largura W. Em vez disso, existe uma dependéncia do ntimero de modos transversais no

condutor que decresce a passos discretos.

Considerando um condutor conectado a dois contatos através de dois guias balisticos
com M modos transversais e T" a média da probabilidade que o elétron injetado no guia p seja
transmitido para o guia ¢, assumimos que os elétrons podem sair do condutor nos contatos
sem qualquer reflexao. Entao todos os estados serao ocupados apenas pelos elétrons que

entram nos contatos através dos terminais com potenciais quimicos p, e 1.

Assumindo que o numero de modos M é constante com relagao ao intervalo de energia

1 > E > o, podemos escrever

2e
I;r = EM [k — K] (1.29)

que é o fluxo de corrente de entrada no guia p. Seguindo o mesmo raciocinio, o fluxo de
corrente de saida no guia ¢ é idéntico ao de entrada, com o acréscimo do coeficiente de

transmissao. Desse modo, temos

2e
[; = EMT [1p — q] - (1.30)

O resto do fluxo de corrente é refletido pelo guia de entrada p, sendo definido por

Iy = MO T) [y — ) (1.31)

p

Seguindo o principio da conservagao, a corrente que atravessa o condutor é [, ; . Conse-

quentemente a condutancia é igual a

G = i = L. (1.32)
14 [Np - Mq] /lel

Substituindo a Eq. 1.30 na Eq. 1.32, temos

2 2
G = %MT, (1.33)
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onde o fator T representa a probabilidade média com que o elétron é transmitido de um tnico
canal para o outro através do condutor, M ¢é o numero de modos e e a carga elementar do
elétron. A formula de Landauer, Eq. 1.33, apresenta uma solugao para as peculiaridades do
transporte citadas no inicio desta subsecao, podendo ser reescrita generalizando para muitos

canais e levando em considera¢ao o bloco transmissao da matriz S, toma a forma

2 2
G= %Tr(ﬂt). (1.34)

O fator 2¢%/h é o quantum de condutancia.

1.3 Formalismo Funcao de Green

Para uma representagao numérica do problema abordado nesta dissertagao, em termos
do modelo tight-binding, faz-se necessario o uso da funcao de Green, que é uma ferramenta
poderosa que nos auxiliara a calcular quantidades de interesse. Em particular, um método
recursivo muito eficiente esta disponivel para obter as func¢oes de Green necessérias para a
determinagao dos coeficientes de transmissao no formalismo de Landauer-Biittiker [2, 17].

Esse método sera discutido nesta se¢ao, seguindo as referéncias |2, 17].

1.3.1 Definicoes Basicas da Fungao de Green

O operador de fun¢ao de Green, G (E), para uma tnica particula em um sistema descrito

por um operador hamiltoniano submetida a um potencial U,

~ h2
H=——V>4+U L.

pode ser definido como a solu¢ao para a equagao do operador [2, 17, 18].

[E - ﬁ} G(E) =1, (1.36)
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tendo uma solucao formal

~

G = (E- f])l . (1.37)

No entanto, essa solucao nao estd bem definida em termos de E, que corresponde aos au-
tovalores do hamiltoniano. O operador diferencial inverso, Eq. 1.37, ndao é determinado até
especificarmos as condigoes de contorno que serao apresentadas a seguir.

Considere um fio uni-dimensional com um potencial constante U,. A partir das Eqgs.

1.35 e 1.37, podemos escrever

B2 921!
isso €,
h? 0* , ,
(E—Uo+%@) G(z,2") =d(x — ). (1.39)

Diferenciando apenas o termo do lado direito da Eq. 1.39, podemos observar que a funcao de
Green pode ser considerada como uma func¢ao de onda em x e ' como resultante do termo
de excitagao. Espera-se que duas ondas em sentidos opostos sejam criadas a partir do ponto
de excitacao, com amplitudes AT e A~. Resolvendo a Eq. 1.39, encontramos duas solucoes

dadas por

G(z,2') = AT explik(z — 2')],x > ' (1.40)

G(z,2') = A” exp[—ik(z — 2')],x < 2, (1.41)

onde k = /2m(E — U)/h. As Eqgs. 1.40 e 1.41 sao solugdes e satisfazem a Eq. 1.39, exceto
quando x = 2’. Para satisfazer a Eq. 1.39 em = = 2/, a funcao de Green deve ser continua,

ou seja,

[G(I>$,)]x:x/+ = [G([L’,l’l)] /= (1'42)

=T
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enquanto a derivada deve ser descontinua em 2m/h*. Substituindo G(z, ') da Eqgs. 1.40 e

1.41 na Eq. 1.42 e, sabendo da descontinuidade na derivada de primeira ordem, obtemos

At = A"
. _ 2m
Consequentemente
AT = A = —i 1.44
- (1.44)
onde v = hk/m e a fungdo de Green ¢ dada por
G(z,2") = _hL explik(z — 2')]. (1.45)
v

Existe uma outra solucao que satisfaz a Eq. 1.39, para a qual neste exemplo, temos

G(x,2") = é exp[—ik(z — 2')]. (1.46)

Ambas as solugoes satisfazem a Eq. 1.39, correspondendo as condi¢oes de contorno diferentes.
Se H for o hamiltoniano de uma tnica particula, movendo-se em um potencial constante,
entao, a primeira solugao corresponde as ondas que se propagam a partir de uma excitagao
local, enquanto a segunda solucao consiste em ondas recebidas que desaparecem no ponto

de excitagao, como mostrado na Fig. 1.4.

Para adicionar tais condi¢oes de contorno na definigao para a fungao de Green, adiciona-

se uma variavel imaginéria infinitesimal na energia, o que nos leva as seguintes definicoes:

GAx,xE) = lim G(x,x,E —in); (1.47)
n—0+t
GR(x,x',E) = lim G(x,x,E +in), (1.48)

n—0+
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A~ At
«— l —_—
x=x
A- 4+
—_— l —
x=x

Figura 1.4: Funcao de Green retardada e avangada para um fio infinito unidimensional. A seta no meio do
fio apontada para baixo representa o ponto de excitagao, onde se dira a propagacgao das ondas em diregoes

opostas. Figura adaptada da ref. [2].

onde as funcoes G4 e G satisfazem

[E —in— H(x)]Gx,x,E) = 6(x — %) (1.49)

[E+in — H(x)| G (x,x, E) = 6(x — X). (1.50)

As funces G4 e GF sao denominadas funcao avancada e funcio retardada, respectiva-
mente. A fun¢ao de Green retardada, corresponde as ondas de saida; enquanto que a fungao
de Green avancada corresponde as ondas de entrada. Trabalhando com os operadores, as
fungoes de Green avangada e retardada sao definidas para todos os valores reais da energia

E pela relacao

GAE) = lim . (1.51)
n0t [E —in— H]
€
GR(E) = lim ! (1.52)

w0 B in — H|
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podendo, essencialmente, ser calculada invertendo o hamiltoniano.

1.3.2 Matriz S e a Funcao de Green

Apo6s uma breve introducgao sobre as fungoes de Green, podemos discutir a relagao de
Fisher-Lee [19] que demonstra os elementos da matriz S em termos da fun¢ao de Green.
Considere um condutor conectado a um conjunto de guias. Para facilitar a compreensao, foi

usado um sistema de coordenadas diferentes para cada guia, Fig. 1.5.

.Qk:

GUIA ¢

!
x, =0

Figura 1.5: Uma excitagao ocorrida no guia p gera uma onda incidente que é parcialmente transmitida

para uma das outras guias. Figura adaptada da ref. [2].

O lado do guia p na Fig. 1.5 é definido espacialmente em x,, = 0. Neste ponto, a funcao

de Green retardada GE

> Tepresenta o ponto de excitagao que gera uma onda no plano (x,y)

que segue sentido ao guia ¢, que por sua vez estd definido espacialmente em z, = 0, nos

permitindo escrever

Gi(yq;yp) = GR(xq =0,y 2, = 0,9p). (1.53)

Negligenciando a dimensao transversal y dos guias e tratando o sistema como unidimen-
sional, podemos escrever a fungao de Green em termos do elemento de matriz S que liga dois
guias. A excitacao em z, = 0 d4 origem a uma onda de amplitude A, que segue sentindo

oposto ao condutor e outra onda de mesma amplitude, Eq. 1.44, que segue em dire¢ao ao
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condutor, que por sua vez é espalhada em diferentes dire¢oes. Sendo assim, podemos escrever

GE =6,A0 + s, AT (1.54)

qp~p

Da Eq. 1.44, temos

e também

Sup = Sap\/ Vp/Va- (1.55)

Substituindo as Eqgs. 1.44 e 1.55 na Eq. 1.54, nés encontramos

Sqp = —Ogp + i1l /U GLL. (1.56)

Esta relagao expressa a matriz S em termos da funcao de Green.

Generalizando o problema para o caso de multiplos canais nos guias, a funcao de Green

do problema torna-se

yQ7 yp Z Z 57”'1‘4 + SnmA:J Xn(yq)v (157>

meEp neq

onde x,(y,) ¢ a fungao transversal. Com isto a Eq. 1.44 toma a forma

_ l
A= A= =) (1.59)

Novamente, substituindo as Eqgs. 1.58 e 1.55 na Eq. 1.57, teremos

GR (Y5 Yp) Z Z thn(yq) [Onm + Srim] Xom (Up)- (1.59)

mep neq
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Apos algumas manipulagoes algébricas e utilizando a relagao de ortogonalidade entre as

fungoes transversais

/ X (Y)Xim (Y)dy = Onm, (1.60)

obtemos

Snm = —Onm + 1A/ Unln, / / X (W) [GE (as yp) ] Xom (Yp) Ay dyp.- (1.61)

A Eq. 1.61 é conhecida como a relacao de Fisher-Lee [19], que relaciona os elementos

da matriz S com a funcao de Green para um caso generalizado.

1.3.3 Coeficientes de Transmissao e a Funcao de Green

No formalismo de Landauer-Biittiker, um condutor é conectado aos guias perfeitos e as
caracteristicas de corrente e tensao sao expressadas em termos dos coeficientes de transmissao
entre os guias. Uma vez calculada a funcao de Green, os coeficientes de transmissao estao
relacionados através da relacao de Fisher-Lee, Eq. 1.61, para obtermos os elementos da
matriz S. Vamos afirmar aqui, tendo em vista que é padrao hoje em dia, que uma prova
completa nos levaria muito além do objeto deste trabalho. Para os interessados na prova,
recomendamos a ref. [20]. Uma representacao em tight-binding do sistema para o coeficiente

de transmissao entre os guias p e ¢ é dado por [2, 19|

Tpe =Tr [T,GET Gl (1.62)

onde T'r representa o trago e os elementos da matriz I',, sao dados por

Ly, j) = me(pi)h%an(pj)- (1.63)
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1.4 Teoria de Matriz Aleatoéria

A teoria de matriz aleatéria foi uma ferramenta matematica poderosa, desenvolvida
na década de 1960 por Wigner, Dyson, Mehta e Gaudin, tendo como motivagao original
a compreensao estatistica da distribui¢ao dos niveis de energia de nicleos pesados em rea-
¢oes nucleares [21]. A mesma técnica também foi utilizada nas estatisticas para pequenas
particulas de metal e na descrigdo da absor¢ao de micro-ondas por metais [22|. Em suma,
a teoria de matriz aleatoria trata de propriedades estatisticas das matrizes com elementos

distribuidos aleatoriamente.

Em anos posteriores, percebeu-se o interesse da teoria de matriz aleatéria em problemas
que envolviam genericamente sistemas caoticos [23] e a relagdo entre as propriedades das
matrizes aleatorias e as flutuagoes universais da conduténcia em condutores desordenados

[24]. Isso levou ao desenvolvimento de uma matriz aleatoria para o transporte quantico.

A matriz aleatoéria para um sistema mesoscopico, relaciona a universalidade das pro-
priedades do transporte com a universalidade das fungoes de correlagao dos autovalores da
transmissao. Como esse tipo de abordagem é, em sua totalidade, possivel aplicar a toda uma
classe de propriedades de transporte. O aspecto abordado neste trabalho trata a geometria

de um nano-fio que dever ter uma relagao W/L < 1.

1.4.1 Teoria de Matriz Aleatoria em Nano-fios

Classicamente, a lei de Ohm diz que a condutancia G é proporcional a L2 para os
casos em que d = 3 (cubo), d = 2 (quadrado) ou d = 1 para um fio comprido. Porém,
os resultados obtidos em 1979 por Abrahams [25] mostram que a escala classica ¢ valida
apenas para dispositivos com trés dimensoes e desordem suficientemente fraca. Quando
tratamos com problemas em que d = 1 e qualquer intensidade de desordem a condutancia
decai exponencialmente, G « exp(—L/¢).

Na década de 80, a teoria de escala de localizacao para dispositivos unidimensionais
foi desenvolvida com grande detalhe e a distribui¢do completa da probabilidade P(7', L) de
transmissao foi encontrada [26, 27, 28, 29, 30]. Um fio metélico real nao é unidimensio-

nal, de modo que a largura W ¢é muito maior do que A fazendo com que o nimero de
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canais sejam maiores que um. Sendo assim a distribui¢cao de probabilidade toma a forma
P(Ty,Ty,....,Tn, L).

Uma teoria de escala de localizagao em fios com multicanais foi desenvolvido pioneira-
mente por Dorokhov [31] e Mello, Pereyra e Kumar [32]. A equagao conhecida com DMPK
descreve a evolugao da fungao de distribuicao com o aumento do comprimento do fio.

No regime metalico (difusivo), em que o comprimento do fio L é muito menor que o
comprimento de coeréncia de fase [, verificamos que a equagao DMPK descreve corretamente
estes sistemas para l,/L > 1 [33]. A partir da formula de Landauer Eq. 1.33, a média da

condutéancia é (G) = Go(M), onde Gy é o quantum de condutancia, temos

(&)-5-30-)

Usando a definigao da variancia Var G = (G?) — (G)? na Eq. 1.64 temos

G 2
Var — = — (71, 1.65
= (1.65)
onde [ nas Eqgs. 1.64 e 1.65 é o parametro de simetria. Quando o sistema esta inserido em
um campo magnético no qual a simetria de reversao temporal é quebrada, o 8 possui o valor

de 2. Caso contrario o  assume valor 1 [34].
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Figura 1.6: Variagao da condutancia para trés diferentes sistemas. (a) Anel de ouro com 0.8 mm de
didmetro, (b) uma amostra de Si-MOSFET, (c) resultado de uma simulagdo numeérica usando o modelo de

desordem de Anderson, apresentada no capitulo 2 deste trabalho. Figura retirada da ref. [3]
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A variancia da condutancia ¢ um produto da quantidade universal ¢*/h e um fator
numeérico que depende apenas da geometria da amostra. A universalidade da condutéancia é

mostrada na Fig. 1.6 onde cada uma representa uma amostra diferente.

1.5 Comprimento de Coeréncia de Fase e Densidade de
Maximos

A partir do comprimento de correlacao I',, que é uma medida tipica de pardmetros flu-
tuantes, podemos extrair o comprimento de coeréncia de fase [, usando a seguinte expressao

8, 35, 36]

~ (1.66)

onde ¢g € o quantum fluxo magnético e d é o diametro do dispositivo. A expressao dada
acima é obtida em uma abordagem semicléssica, onde o comprimento de correlagao é in-
versamente proporcional ao comprimento de coeréncia de fase [37]. Para estruturas quase

unidimensionais com [, > d, esta area ¢ dada por [,d.

1.5.1 Funcao de Correlacao

A Eq. 1.67 nos diz o grau de dependéncia entre variaveis aleatorias, ou seja, o quao
estao correlacionadas duas variaveis. A quantidade I', [38] pode ser extraida da fungao de

correlacao para AG definida pela equagao

f(0z) = (AG(z + d2)AG(z)). (1.67)

Quando duas variaveis sao completamente dependentes, © = y temos

f(z,y) =1, (1.68)
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enquanto se essas mesmas variaveis forem completamente antidependentes, x = —y, entao

flz,y) =—1. (1.69)

De modo geral, podemos concluir que a funcao de correlagao esta dentro do intervalo

—1< flz,y) <1, (1.70)

indicando o quao dependente uma variavel é da outra.

1.5.2 Densidade de Maximos

A fungao de correlagao é de suma importancia, pois mede o grau de coeréncia presente no
sistema totalmente cadtico. Essa medida nos da o comprimento de correlagao, que especifica
a forma da fungao. Quando se trata da variacao da energia, a forma tomada é Lorentziana
[39], enquanto que no caso de um pardmetro externo variavel como o campo magnético, a

func@o de correlagao toma a forma de uma Lorentziana ao quadrado [40, 41].

Varias quantidades podem ser obtidas a partir da fungdo de correlagao [42], sendo a
densidade média de méaximos de um observavel flutuante (p.) uma delas, no qual, na ref.
[43], se fez uma anéalise da funcao de correlagao C(E) e C(X), para a energia e um parametro
externo que modifique o hamiltoniano do sistema, respectivamente. Sendo assim, realizando
um estudo para o campo magnético perpendicular e paralelo, que sao parametros externos

que modificam o hamiltoniano do sistema em questao, escrevemos

1 /T®
() = 5\ 7 (1.71)
onde
d2
T® = — C(62) |52=0 (1.72)
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d4

4) — _
= GGy

C(02) lsz=0 - (1.73)

Como dito anteriormente, a funcdo de correlagao geral sugerida na ref. [43], toma a
forma de uma Lorentziana e uma Lorentziana ao quadrado. Para o caso em que o parametro

externo z é a campo magnético paralelo, a fungao de correlagao | ¢ dada por

varg(T)
o) = 1.74
Cy(0y) 5 (6,/T) ) (1.74)
Tal funcao de correlacao nos fornece
V3 0,55
(o)) = =~ ——, (1.75)
VY

que ¢é a densidade média de maximos para o campo magnético paralelo. Para o caso em
que parametro externo z for o campo magnético perpendicular, a fungao de correlagao C é

dada por

varg(T)
CL(6)) = 1.76
O = G o
que nos fornece
3 0,68 )

<pJ_>:7T\/§FJ_ ~ FJ_ .



Capitulo 2

Modelo Tight-binding

Um dos métodos-padrao utilizado para resolver problemas de potenciais periddicos,
encontrado na teoria de transporte eletréonico em sélidos é o LCAO (linear combination of
a atomic orbitals) ou Bloch [44]. Esse, foi proposto inicialmente por Felix Bloch [45] e
consiste em fazer uma combinagao linear de orbitais atomicos, localizados nos varios dtomos
do cristal. E um modelo muito conveniente e transparente para a descricio de estruturas
eletronicas em moléculas e solidos. Muitas vezes, fornece uma base para a construcao de
muitas teorias, como o modelo de impurezas de Anderson [46]. Slater e Koster [44| em seu
artigo fornece o procedimento sistematico para a formulacao de um modelo tight-binding.

Existem outros modelos e métodos de estudos para sistemas onde o ntmero de atomos
e elétrons sdo pequenos [47]. No entanto, quando esse nimero é na ordem de centenas de
elétrons, nos deparamos com uma “barreira exponencial” de modo que os célculos tornam-se
inviaveis.

Para o céalculo de quantidades fisicas de interesse, ¢ conveniente ter uma representagao
numérica do problema suficientemente simples e de propoésito geral. O modelo tight-binding
se mostrou um método geral pela combinagao entre a transparéncia da fisica e toda a sofis-
ticacao da mecéanica quantica e, de forma mais pragmatica, sua combinacao de velocidade
computacional e surpreendente precisao [48].

O modelo tight-binding de um sistema ¢ obtido através da discretiza¢ao do hamiltoniano

de uma rede. Quanto menor for o tamanho de uma célula de rede, mais proximo do continuo
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o sistema se torna. Como tal, nem todo sitio de rede representa apenas um atomo, mas pode
representar uma regiao que contém muitos atomos. Porém essa regiao deve ser pequena em

comparagao as caracteristicas fisicas relevantes.

Neste capitulo, serda apresentada uma revisao dos conceitos fundamentais do modelo
tight-binding que serao necessarios para abordagem sistemaéatica de uma rede quadrada, bem
como uma distribui¢ao de impurezas em um modelo de Anderson e implementagao de um

campo magnético perpendicular e paralelo [49, 50, 3].

2.1 Hamiltoniano Tight-binding

Considere um gas de elétrons nao interagentes, isto é, desprezando as colisdes entre
elétrons, este foi o modelo adotado para o estudo das flutuacoes da condutancia. Com
cargas —e (e > 0) e massa efetiva m.y, sujeitos a um potencial de desordem U(r) e um

campo magnético B. Esse modelo descreve um metal ou um semicondutor [3].

O hamiltoniano para um elétron em um atomo ¢é dado por

p2

- 2mef

H +U(r). (2.1)

Na presenca de um campo magnético perpendicular B = V x A, o operador momento p é

substituido por p 4+ eA e o hamiltoniano toma a forma [4]

(p + eA)’

H =
2mef

+ U(r). (2.2)
A principio, U(r) descreve o potencial de confinamento dentro do condutor e o potencial de

distribuicao das impurezas estaticas que se encontram espalhadas no condutor.

2.1.1 Hamiltoniano em Operadores Criagao e Aniquilagao

O modelo tight-binding é uma ferramenta muito eficaz para descrever o movimento

dos elétrons em solidos. Aqui, assumimos que o sistema é uma rede discreta e os elétrons



2. Modelo Tight-binding 28

s6 podem permanecer nos sitios da rede. A energia cinética é incluida ao permitir que os
elétrons saltem de um sitio para outro.

Vamos considerar uma rede 1-D com um &tomo por unidade de célula. Para cada
atomo, consideramos apenas um estado quantico. O operador criagao (aniquilacao) c;r(cj)
cria (aniquila) uma particula nos sitios. O hamiltoniano nao interagente pode ser escrito

como [51]

H = Z <tz] C;Cj -+ t]ZC;C,L) -+ Z UiCICi. (23)

ij
Os dois primeiros termos, descrevem os saltos dos elétrons nos sitios 7 e 7. O ultimo termo
¢ a energia potencial, que da a informagao da quantidade de energia necesséaria para colocar

um elétron em cada sitio U;. Como H é hermitiano, temos

H =H. (2.4)

Substituindo a Eq. 2.3 em 2.4, temos

Z (t ;i + tj,-c;rcj> + Z UZ-*CZCZ‘ = — Z (tw c;cj + tjic;ci> + Z Uichi. (2.5)

%,J 4 2,7

Comparando ambos os lados da Eq. 2.5, verificamos que t}; = ¢;; e U; € real. Sendo assim,

podemos simplificar o hamiltoniano

H = Z (tm ¢ t:}c;cl) + UZC ¢

ij

= — Z <t”clc] + t”cjcl> + UN. (2.6)

O ultimo termo da Eq. 2.6, N = ), c ¢; ¢ o nimero total de elétrons no sistema. Como

UN ¢é uma constante, esse termo simplesmente muda o valor da energia total por uma cons-
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tante e, portanto, nao possui outra contribuicao fisica para o sistema. Caso nao estejamos
interessados no valor da energia total, esse termo pode ser ignorado sem nenhum prejuizo.
Nos modelos tight-binding, uma aproximacao tipica é assumir que os elétrons s6 conse-
guem alcangar os sitios mais proximos. Na realidade, é permitido saltos de longo alcance,
mas suas probabilidades sao pequenas. Portanto, em muitos casos, precisamos dos termos
de saltos para os vizinhos mais proximos para descrever os sistemas. Devido a simetria de
translagao, a energia necesséaria para realizar os saltos para os vizinhos mais proximos deve
ter o mesmo valor. Assumimos que essa energia de salto é um ntmero real t e o hamiltoniano

toma a forma

H=—t Z (cgcj + c}ci> =—t Z clej + hec.. (2.7)
ij 4J

Na Eq. 2.7, os indices indicam os vizinhos proximos. Note que o segundo termo da equacao

é o hermitiano conjugado do primeiro termo, logo justifica o uso do h.c. para representa-lo.

2.2 Modelo de Desordem de Anderson

Para sistemas eletronicos descritos pelo Hamiltoniano 2.1, as causas de desordem devido
aos potenciais U(r) sdo numerosas. O modelo mais simples de impureza foi formulado por
Anderson [49], que sup6s que a existéncia de momentos localizados em metais se originavam
da correlacao coulombiana U entre elétrons das camadas internas da impureza magnética.
Com esta hipotese central, propds um modelo que incluia a correlagao entre elétrons no

mesmo sitio.

Escrito usando o modelo tight-binding, para o qual os autovetores possam ser expressos
como uma combinacao linear de orbitais atomicos, o Hamiltoniano é caracterizado por seus
elementos de matrizes escritos na base |7). Para um meio desordenado, os elementos da
diagonal da matriz ¢; = (i|H|i) representam a energia aleatoria nos sitios para o atomo 4,
enquanto os elementos de fora da diagonal (i|H|j) = t;; representa as energias de salto do

sitio ¢ para o sitio j.
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A desordem aparece como uma energia ¢; aleatéria para cada um dos sitios. O hamil-

toniano para esse modelo introduzido por Anderson é escrito como [3]

M= =D bl + 3 alil (23

ou, em termos dos operadores de criagao e aniquilacao

H=— Z tl‘jCZCj + Z EZ'C;[CZ‘. (29)
4,5 i

Supomos que a desordem nos sitios é uma distribuicao uniforme distribuido em um
intervalo de largura U de tal modo que —U/2 < ¢ < U/2, onde U é a intensidade da

desordem. Além disso, assumimos que as energias nao estao correlacionadas de sitio a outro.

Na presencga de um campo magnético B =V x A, o Hamiltoniano de Anderson toma a

forma

H=— Z tijeiaijC;-er + Z EiC;rCi (210)
¥ p

acrescentando uma fase 0;; no caminho percorrido pelo elétron que é proporcional a integral

de linha do potencial vetor A ao longo da trajetoria (ij) [3]:

e [7

Discutiremos mais sobre o campo magnético e seus efeitos nas proximas segoes.

2.3 Discretizacao do Hamiltoniano

O hamiltoniano tem um conjunto de graus discretos de liberdade, podendo ser escrito

na forma [51]

H = Z HijCICj, (212)
ij



2. Modelo Tight-binding 31

onde c;r(cj) sao os operadores de criacao e aniquilagao fermionica, 7 e j rotulam os diferentes
graus de liberdade do sistema e ¢;; sao os elementos de uma matriz hermitiana infinita.

Alternativamente, o mesmo hamiltoniano pode ser escrito em primeira quantizagdo como

[52]

=3 tli) i, (2.13)

onde os estados |i) tipicamente correspondem aos sitios em uma rede e aos graus de liberdade
adicionais, por exemplo, orbitais e spin. Para implementar o fio quantico analisado neste
trabalho, o hamiltoniano continuo Eq. 2.1 precisa ser discretizado, transformando-o em um
modelo tight-binding. Para fins de simplificacao, o hamiltoniano da Eq. 2.1 foi discretizado
sobre sitios de uma rede quadrada com comprimento de rede constante a igual a 1. essa
discretizacao pode ser vista graficamente na Fig. 2.1, onde a rede no limite continuo foi
discretizado. Cada sitio com as coordenadas da rede (i, j) esta no espago real de coordenadas

(xz,y) = (ai,aj). Dessa forma

2, 7) = |ai, aj) = |z,y), (2.14)

Usando o método das diferencas finitas, por aproximacao, encontramos:

() e +a) — vz —a)

~
~

dz 2a ’

CP(x)  20() —(r +a) —d(zr —a)

P ~ (2.15)

A partir das Eqs. 2.14 e 2.15 podemos verificar que a fun¢ao de onda esta sendo aplicada
apenas 1nos pontos (sitios) separados por a. Consequentemente, substituimos as coordenadas

espaciais continuas por uma rede discreta, espagadas por a.

Apos a discretizagao, o hamiltoniano do sistema toma a forma

2

Hip(r;) = [2¢(x;) — (w5 — a) — (2 + a)] = EY(z;). (2.16)

2m.ra®
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Figura 2.1: Rede em 1D no limite continuo, sendo graficamente, discretizado. Pode-se observar o apareci-

mento dos sitios quantizados e igualmente espacados de a.

A partir da Eq. 2.16 podemos definir a quantidade ¢ = # que tem dimensao de energia e
depende da constante de rede a. Agora, temos todos os pardmetros necesséarios para escrever
o hamiltoniano continuo em uma versao no modelo tight-binding. Para facilitar o trabalho,
escrevemos os pontos da rede x; como uma base |z;). O operador diferencial de segunda

ordem é expressado como

07 = =3 > (li+1,3)0, 31 + lis )i + 1, | = 210, 3) (5, 51) (217)

/[:7‘7

e substituindo os operadores diferenciais no hamiltoniano, temos

H= Z{(U(az‘,ay’) +20)]i, )i, 3| — (i 4+ 1, )0, 4| + |3, 5) (i + 1, 4])]. (2.18)

Observe que o fator 2¢, assim como o potencial de desordem, nao possui interacao com
os vizinhos proximos, deste modo, verifica-se que seus valores serao depositados nos sitios
da rede. Entretanto, o valor da energia —t tem interacao entre os vizinhos, devido a esse
comportamento este valor ¢ denominado “energia de salto”.

No hamiltoniano simples de uma tnica dimensao e sem potencial de desordem, resume-
se a uma energia localizada nos sitios de 2t e uma energia de salto de —t, como mostrado na

Fig. 2.2.

Generalizando o problema para duas e trés dimensoes, o hamiltoniano continuo toma a

forma diferencial

H=— \V (2.19)
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Figura 2.2: Representagdo grafica de redes em 1-D (A), 2-D (B) e 3-D (C). As energias localizadas nos

sitios tem uma dependéncia de dimensionalidade. O mesmo nao ocorre com a energia de salto —t, entre os

sitios vizinhos, que esté em todas as diregoes z, y e 2.

e como mostrado na Fig. 2.2 a energia nos sitios cresce de acordo com a dimensao da rede.
Para redes em 1-D a energia nos sitios é 2¢, para redes em 2-D a energia é de 4t e para redes
em 3-D a energia é de 6t. A energia de salto ndo depende da dimensao da rede, recebendo
o mesmo valor —¢.

Ao inserir um campo magnético perpendicular ao sistema, os elétrons experimentam
a for¢ca de Lorentz for¢cando-os a movimentarem em orbitas circulares. Quando o campo
magnético é suficientemente forte nao ha conducgao. Porém os elétrons perto das bordas
sofrem uma reflexao onde eles, efetivamente, fluem formando ciclotrons. A Fig. 2.3 mostra
um fendmeno puramente classico, mas ela pode ser usada para compreender o fenémeno
quantico.

A forca de Lorentz é descrita na mecanica quantica através do vetor potencial, dado por

B=VxA (2.20)
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Figura 2.3: Campo magnético perpendicular ao fio quantico saindo do plano. (A) Os elétrons que estdao em
movimento irao experimentar uma forga que mudara sua trajetéria, formando orbitais ciclicos. Quanto maior
a intensidade do campo, a condutancia tende a zero. (B) Simulagdo computacional de uma nanofita imersa
em um campo magnético perpendicular. Neste caso, podemos ver claramente que na borda do dispositivo

hé conducao, diferente do que ocorre em seu centro.

mudando os parametros de salto. Dada uma certa distribuicao de campo magnético, temos
a liberdade de escolher um calibre para o vetor potencial que melhor se adapta as nossas
necessidades. Um indicador muito conveniente para representar o campo magnético homo-
géneo BZ é escolher o potencial vetor A = —Byz. Com este indicador para o potencial

vetor, a energia de salto no modelo tight-binding toma uma fase descrita por

tiJ — ti,j exp ’L%/ A(m)dl (221)

onde [A-dl é a integral do vetor potencial ao longo do caminho entre os sitios. Isto é
chamado de substitui¢ao de Peierls [50]. Essa escolha para o potencial vetor ¢ interessante
para descrever campos perpendiculares porque conserva a simetria translacional no eixo z.
Escolhendo, ainda, os guias na dire¢ao x em um sistema de coordenadas, conserva a simetria
translacional para este eixo, o que é necessério para definir os coeficientes de transmissao no

formalismo Landauer-Biittiker .
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Resolvendo a Eq. 2.21 para uma rede quadrada em 2-D, podemos encontrar que todas

a energias de salto sao multiplicadas por uma fase

tij — tij €xp (i%BWTyj)(l’i - %‘)) (2.22)

podendo ser reescrita como

o & (it y;) (@i — 7))
tij — tij exp <z27r% j2a2 =, (2.23)

onde ¢ = Ba? ¢ o fluxo por unidade de célula na rede quadrada e ¢y = h/e ¢ o quantum do

fluxo.

2.4 Efeito Zeeman

Outra propriedade que podemos analisar sobre um gas de elétron livre, é a resposta a um
campo magnético aplicado externamente. Na secao anterior, ja estudamos que o movimento
dos elétrons pode ser curvado devido a for¢a de Lorentz sendo descrito pela substituicao
de Peierls [50]. Agora iremos analizar os spins dos elétrons, que podem mudar de dire¢ao
devido ao campo magnético, que por sua vez também altera o momento magnético do gas

de elétrons [4].

Negligenciando a forga de Lorentz do campo magnético, o hamiltoniano tem a forma

2

H="L" 1 B0 (2.24)
2mef

onde B é o campo magnético, o é o spin do elétrons que leva os autovalores £1/2 e up é o

magneton de Bohr que é relacionado ao momento magnético, definido por

eh

2m.

i = (2.25)
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Figura 2.4: Estados eletronicos preenchidos até a energia de Fermi. A esquerda, temos que a densidade
de estados para o spin-up e spin-down sdo iguais, g+(E) = g;(FE), antes de aplicar o campo magnético. A
direita, mostra a mesma curva ap6s aplicar o campo magnético. Os estados com spin-up e spin-down tém a

energia deslocada por +ppB e —upB, respectivamente. Figura retirada da ref. [4].

Assim, no campo magnético, a energia do elétron com spin up ou down é acrescida do termo

+up B, respectivamente.

A Fig 2.4 mostra, para a temperatuda 7" = 0, os estados dos spin-up e spin-down
que, na auséncia do campo magnético, sao preenchidos até a energia de Fermi. Perto do
nivel de Fermi, a densidade de estados por unidade de volume para elétrons com spin-up
¢ g(Er)/2 e, similarmente, o mesmo ocorre para os elétrons com spin-down. Contudo,
quando aplicamos o campo magnético, a energia do spin-up ¢é acrescida de um termo pugB.
Assumindo que o potencial quimico nao varia, teremos um ntmero menor de elétrons com
spin-up por unidade de volume, consequentemente teremos um maior ntimero de elétrons

com spin-down, conservando a quantidade de elétrons no sistema.

Na auséncia do campo magnético, o hamiltoniano para um elétron em um atomo foi

apresentado na Eq. 2.1. Agora, considerando a presenca de um campo magnético externo o
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hamiltoniano para uma particula carregada assume a forma [4]

A 2
HZM—F/LBB-O'—FU(T), (2.26)
2mef

onde —e ¢é a carga elementar do elétron, o ¢ o spin do elétron, up ¢ o magneton de Bohr e
A é o potencial vetor.

Reescrevendo a Eq. 2.26 em operadores criagao e aniquilagao, toma a forma

H=— Ztijew”czcj +(uB-o+6)) de. (2.27)
1,

i
Note que, discretizando o Hamiltoniano da Eq. 2.27 para uma rede quadrada de duas

dimensoes, o valor para o potencial de desordem ¢ é exatamente 4t¢.



Capitulo 3

Resultados

Este capitulo apresenta os resultados obtidos através de simulagoes computacionais para
os sistemas de uma nano-fita apresentada no capitulo anterior. Apresentaremos um estudo
detalhado da conduténcia em funcao da energia, potencial de desordem e campo magnético.
Estudaremos as flutuagoes universais da condutéancia e por fim aplicaremos o método da

densidade de méaximos.

3.1 Comportamento da condutancia G em funcao da
energia F

Inicialmente, um coédigo em Python, utilizando o pacote Kwant, feito para calcular a
condutancia em fungao da energia de Fermi, foi observado os patamares ao variar a energia
E de t a 2t, como mostra a Fig. 3.1. Esta configuracao s6 é possivel de se obter para
uma nano-fita ideal, na qual nao apresenta nenhum tipo de impureza ou dopagem e sem
interferéncias externas, como temperatura e campo magnético.

Com os dados da condutancia apresentados nesta simulagao, escolhemos um valor para
a energia de Fermi F de modo a facilitar o entendimento e os célculos pertinentes. Tendo isso
em mente, fixamos a energia em F = 1,5t onde a condutancia mostra um valor constante
G =10 2¢?/h. A Fig. 3.1 mostra com clareza a quantizacdo da condutancia para um sistema

balistico, no qual o comprimento da nano-fita &€ menor que o livre caminho médio .
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Figura 3.1: Grafico da condutancia G em funcao da energia F/t. Neste caso, em que a nano-fita ¢ ideal,
podemos ver claramente a quantizacdo da conduténcia, representada pelos platds. Aqui foi estudado um
intervalo simétrico em torno da energia de valor E/t = 1.5, sendo possivel verificar os valores quantizados

para a conduténcia.

3.2 Comportamento da condutancia G em funcao da de-

sordem de Anderson U

Com a energia fixada de modo a facilitar as analises, a nano-fita foi submetida a uma
distribuigao uniforme de desordem em um intervalo de largura U de modo que —U/2 < ¢; <
U/2. Este tipo de desordem segue o modelo de Anderson, apresentada na Secgao 2.2. Essa
distribuicao segue um padrao de desordem que simula as impurezas em um metal, tornando
o sistema mais proximo do real.

A partir de quinze mil realizagoes de distribuicoes diferentes, variando o valor do po-
tencial eletrostético, foi possivel plotar a média da conduténcia, Fig. 3.2, em funcao de
U/t mantendo a energia de Fermi fixa em E = 1,5t sem a presenga do campo magnético.
Verificou-se que, com o aumento do potencial eletrostatico, a condutancia decai e tende a

Zero.
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Figura 3.2: Média da condutancia em funcio do potencial eletrostatico U/t para uma energia de Fermi

fixa em E = 1.5¢t. A curva foi obtida a partir de 15000 realizagoes de desordem.

No regime universal, a variancia da conduténcia de uma nano-fita quase unidimensional
tem seu valor dado pela equacdao var[G]/(e?/h)* = 2/15 |33] quando ndo ha um campo
magnético presente no sistema, preservando, assim, a simetria de reversao temporal. No
entanto, desenvolvemos um método numérico para encontrar o melhor valor para o potencial
eletrostatico U em unidades de t que atinja o regime universal. Ajustando os dados numéricos
de quinze mil curvas para a variancia e usando o fitting para essa curva, encontramos que
o valor para se atingir o regime universal da variancia é encontrado em U = 0,65¢, como
mostrado na Fig. 3.3.

Depois de se obter o melhor potencial eletrostético e estar no regime universal, podemos
analisar a densidade de picos de condutancia em fun¢ao do campo magnético perpendicular

e paralelo.
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Figura 3.3: Variancia da condutancia em fungao do potencial eletrostatico U/t para uma energia de Fermi
fixa em F = 1,5t. Os dados numéricos para a variancia foram ajustados e observado que o valor universal

para a variancia surge em U = 0, 65¢.

3.3 Comportamento da condutancia G em funcao do
campo magnético B

Devido & interferéncia construtiva entre as trajetorias revertidas no tempo, particulas
sem spin na auséncia de campo magnético tem a condutividade reduzida. Para sistemas
onde existe a presenca de um campo magnético externo, sua aplicacao implica na quebra da
simetria de reversao temporal, suprimindo, assim, os efeitos da localizagao fraca. [9] Como
pode-se observar na Fig. 3.4, a medida que aumentamos a intensidade do campo magnético,
a média da condutancia aumenta significadamente mostrando a quebra de simetria.

A amplitude das flutuacoes, quantificada pela varidncia, tem um comportamento uni-
versal que nao depende das varidveis microscopicas da amostra. Esse comportamento pode
ser visto na Fig. 3.5 onde é observado que a variancia da condutancia esté entre os limites

para =1 e 3 = 2, respeitando-os.
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Figura 3.4: Média da condutancia em funcio do fluxo magnético para uma energia de Fermi fixa em
FE = 1,5t e potencial eletrostatico U = 0,65¢. Devido a quebra da simetria de reversao temporal, os efeitos

da localizagao fraca deixa de existir acarretando no aumento da média da condutéancia.
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Figura 3.5: Variancia da condutancia em funcio do fluxo magnético para uma energia de Fermi fixa em

E = 1,5t e potencial eletrostatico U = 0,65t. Em vermelho temos os valores padroes da varidncia para

B=1lep=2.
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3.4 Flutuacoes da condutancia G em funcao do campo
magnético perpendicular B

Inicialmente, analisamos as flutuagoes universais da condutéancia em funcao do fluxo
magnético perpendicular ®/®g, onde ® = B a? é o fluxo através de uma célula unitaria na
rede quadrada e &5 = h/e é o fluxo quantico para um elétron. Toda a teoria foi abordada
com mais detalhes na Segao 2.3.

Na Eq. 2.26, fazemos B = (0,0,B,) e A = (—B,y,0,0). A Fig. 3.6 mostra trés curvas
tipicas da condutancia em funcao do fluxo magnético perpendicular, cada uma para uma
distribuicao em particular de desordem com U = 0,65t e E = 1, 5¢. Das curvas mostradas,
foi possivel contar a quantidade de maximos que cada uma apresenta em um determinado
intervalo para o fluxo magnético. Dividindo o niimero de maximos pelo intervalo da variagao
do fluxo magnético perpendicular (A(P/®Pg) = 0,06), obtemos uma média para a densidade

de picos de (p, ) = 300, 0.

4

35

G (2¢°/h)
[0%]

25— 18 picos, p, =300,0

— 19 picos, pl=316,7
| — 17 picos, p, =283,3

0,02 0,04 0,06 0,08

Figura 3.6: Trés curvas tipicas para a condutancia em fungao do fluxo magnético perpendicular. Cada
uma das curvas é para uma distribui¢ao de desordem realizado com U = 0,65t e £ = 1,5¢. p; é a densidade

de maximos (namero de picos dividido pela variagdo fluxo magnético perpendicular).

Também pode-se calcular a densidade de picos usando a Eq. 1.77, contudo se faz

necessario, primeiramente, obter o comprimento de correlagao I';. Este valor ¢ obtido a
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partir da meia altura da fungao de correlagao normalizada, o que requer um grande ntimero
de realizagoes a serem calculadas. A Fig. 3.7 mostra a fungao de correlagao obtida a partir de
1000 realizagoes de desordens diferentes em fungao do fluxo magnético perpendicular. Com
uma analise criteriosa, encontramos que o comprimento de correlacao é I'| = 2,25 x 1073,
consequentemente encontrando (p, ) = 300, 1 para a densidade de picos, que esta de acordo

com o resultado obtido contando o nliimero de maximos.
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Figura 3.7: Fungao de correlagio da condutancia para um fluxo magnético perpendicular obtido a partir

de 1000 realizagoes.

3.5 Flutuacoes da condutancia G em funcao do campo

magnético paralelo B

Como segunda aplicacao desta teoria, analisamos a densidade de picos de conduténcia
em fungao de um campo magnético paralelo. A Fig. 3.8 mostra trés curvas tipicas para a
condutancia em funcao do campo magnético paralelo, cada uma para uma distribuicao de

desordem diferente com U = 0,65t e £ = 1, 5t.

Como feito anteriormente, foi tomado, na Eq. 2.26, B = (B,0,0) e b = ubBy/t.

Podemos observar, sem muito esforco, que a densidade de picos da Fig. 3.8 é menor do que
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os apresentados na Fig. 3.6. Este fato esta de acordo com os resultados experimentais para

o ponto quantico, bem como para os resultados teoricos das Eqs. 1.77 e 1.75.

A partir das curvas, apresentadas na Fig. 3.8, fomos capazes de contar o ntimero de
maximos em cada curva. Dividindo este niimero pela taxa variacional do fluxo magnético
paralelo (A(by) = 0,06), obtemos a média da densidade de picos (p) = 133,3. Além disso,
a Fig. 3.9 mostra a funcao de correlagao obtida a partir de 1000 realizagoes de desordens
diferentes em fungao do fluxo magnético paralelo. Com isto, encontramos que o comprimento
de correlacao ¢ I'j = 4,05 x 1073, que, por sua vez, substituindo na Eq. 1.75 a densidade de

picos ¢ (p) = 136, 1, como de acordo com o resultado obtido na contagem de méaximos.

7’5 [ T | T | T ]

—~ 6,5

G (e%/h

55H___ 8 picos, P = 133,3 ]
— 8 picos,p =133.3

5 [T— 7 picos, p,=116,7
- 1 i 1 I 1 =
0,08 0,1 0,12 0,14

b|I

Figura 3.8: Trés curvas tipicas para a condutancia em funcao do fluxo magnético paralelo. Cada uma das
curvas é para uma distribuicdo de desordem realizado com U = 0,65t e E' = 1,5t. p, é a densidade de

méximos (nimero de picos dividido pela variagio fluxo magnético paralelo)
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Figura 3.9: Funcio de correlacio da condutancia em fungao do fluxo magnético paralelo obtido a partir

de 1000 realizagoes.



Capitulo 4

Analise Experimental

O interesse recente em nanofios de semicondutores quimicos cresce a partir de sua ver-
satilidade, o que se traduz em uma ampla gama de aplicacoes potenciais. Os nanofios semi-
condutores produzidos quimicamente podem fornecer um sistema mesoscopico para estudar
o confinamento quantico e efeitos de interferéncia a baixas temperaturas. E foi isso que o
professor do Department of Physics and Photon Science, Gwangju Institute of Science and
Technology, Yong-Joo Doh, fez em seu trabalho denominado Quantum Interference Effects

in InAs Semiconductor Nanowires de 2007 [5].

Neste estudo experimental apresentado pelo professor Yong-Joo Doh, que gentilmente
cedeu seus dados para um estudo da densidade de méximos, foi relatado os efeitos de in-
terferéncia quéantica em nanofio semicondutores de InAs fortemente acoplados a eletrodos
supercondutores. As flutuagdes universais da condutéancia foram investigadas como funcao
do campo magnético e os resultados estao em boa concordancia com as previsoes tedricas

para condutores unidimensionais desordenados.

No trabalho, foi investigado as flutuagoes da conduténcia para um nanofio de InAs,
Fig. 4.1, com contatos de supercondutores, como fun¢ao do campo magnético B, tensao V e
temperatura 7. Os dados apresentados da magneto-condutancia mostram as flutuagoes com
uma amplitude caracteristica da ordem de e¢?/h. Foi estimado o comprimento da coeréncia
de fase para Ly, ~ 100 nm para uma temperatura de 7" = 30 mK. A funcao de correlagao

dos dados da magneto-condutancia decai em uma escala com o campo, consistente com
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Figura 4.1: Imagem de uma microscopia eletronica de varredura (SEM) do dispositivo estudado. A barra

de escala ¢ de 1 um. Figura retirada da ref. [5].

o valor Ly. A medida que se aumenta a temperatura acima da temperatura de Thouless
Ern/kp ~ 1,2 K, onde kg é a constante de Boltzmann, as flutuagoes da condutancia sao

ocultadas pelo desfasamento térmico.

4.1 Analise experimental para o campo magnético per-

pendicular B

Apobs a andlise da densidade de picos da condutdncia em um nano-fio quasi-
unidimensional do ponto de vista numérico, estamos aplicando pela primeira vez a meto-

dologia da densidade de méximos para dados experimentais de um nano-fio semicondutor de

InAs.

Na Fig. 4.2 mostramos dados tipicos experimentais para a magneto-condutancia a uma
temperatura de T' = 30 mK para um nano-fio de InAs com comprimento L = 107 nm sub-
metido a um campo magnético perpendicular. Embora, nas curvas numéricas apresentadas
na se¢ao anterior seja possivel contar visivelmente a quantidade de picos, nas curvas expe-
rimentais, apesar da semelhanca, nao é possivel realizar esse tipo de método. A Fig. 4.2
mostra que a curva experimental possui um ruido que nao esté presente nos dados numéri-

cos. Essas imperfeicoes nas curvas que aparecem nos dados experimentais sao decorrentes
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da flutuagao da temperatura e imprecisoes dos aparelhos experimentais, nao tendo nada a
ver com o comportamento cadtico presente no processo sob investigacao, de modo que se faz

necessario uma suavizagao do seu comportamento.

Para suavizar os dados experimentais da condutancia, usamos um algoritimo para se
obter a curva de Bézier, que é uma curva polinomial expressa como a interpolacao linear entre
alguns pontos representativos ou pontos de controle. Essa curva é exibida em vermelho na
Fig. 4.2 eliminando toda a estrutura de ruido existente nos dados experimentais, mantendo
apenas o comportamento geral da condutancia. Utilizando este método conseguimos contar
o nimero maximo de picos obtidos a partir da obtencao da média da densidade de picos

(p1) = 3,4 T! onde a variagao do campo magnético perpendicular ¢ AB; = 4,915 T.

37
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Figura 4.2: Flutuagoes universais da condutancia G' em fungao do campo magnético B aplicado perpendi-
cularmente a um nanofio de InAs a uma temperatura 7' = 30 mK. O comprimento do nanofio é de L = 107
nm. Em vermelho é a curva de Bézier. Realizando o célculo da densidade de maximos, encontramos o valor

de p; =3,4T7L.

Para confirmar o resultado obtido contanto o niimero de méximos, foi calculada a fungao
de correlagao a partir dos dados experimentais, obtendo a curva da Fig. 4.3. Usando os

resultados obtidos, calculamos o comprimento de correlagao que ¢ I'} = 0,1975 T que,
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substituindo na Eq. 1.77, esperasse que a densidade de pico seja (p,) = 3,4 T~! estando

de acordo com os resultados obtidos a partir da contagem dos méaximos.
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Figura 4.3: Funcao de correlagao da condutincia para um campo magnético perpendicular obtido a partir

da curva experimental. Através desta curva conseguimos encontrar a densidade de maximos p; = 3,4.

4.2 Analise experimental para o campo magnético para-

lelo B”

Na Fig. 4.4 foi plotado uma curva tipica experimental para os dados da magneto-
condutancia em T = 30 mK para um nanofio de InAs com comprimento de L = 440 nm,
submetido a um campo magnético paralelo. Como discutido previamente, nao podemos con-
tar o niimero de maximos a partir dos dados experimentais por causa dos ruidos intrinsecos

das subestruturas dos instrumentos utilizado.

Utilizando, novamente, o algoritimo para a obtencao da curva de Bézier, exibimos em
vermelho a curva da condutancia em funcao do campo magnético paralelo, como pode ser
visto na Fig. 4.4. A partir desses resultados, conseguimos contar o nimero de méximos e
obter a média da densidade de pico (p)) = 2,3 T~!, onde a variacao do campo magnético

paralelo ¢ AB| = 4,859 T. Além disso, a Fig. 4.5 mostra a fungao de correlagao obtida
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a partir dos dados experimentais. Com isto, foi possivel encontrar que o comprimento de
correlacao ¢ I'j = 0,1901 T que, substituindo na Eq. 1.75, esperasse que a densidade de

picos seja (p) = 2,9 T~! que esta de acordo como resultado obtido contando o nimero de

MAaxXIimos.
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Figura 4.4: Flutuagoes universais da condutancia G em fungao do campo magnético B aplicado paralela-
mente a um nanofio de InAs a uma temperatura 7" = 30 mK. O comprimento do nanofio é de L = 440 nm.

Em vermelho é a curva de Bézier.
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Figura 4.5: Funcao de correlagio da condutancia para um campo magnético perpendicular obtido a partir

da curva experimental. Através desta curva conseguimos encontrar a densidade de méaximos p| = 2,9 T-1.
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Conclusoes e Perspectivas

Neste trabalho, foi apresentado pela primeira vez a utilizacao do método da densidade de
maximos em uma anélise experimental e computacional. A metodologia consiste em realizar
uma contagem da quantidade de picos que ocorrem nas flutuagoes apresentadas nos graficos
da condutancia G em fungao do campo magnético perpendicular e paralelo. Foi observado
que, com poucas amostras realizadas, podemos calcular o comprimento de correlagao I,
utilizando-se das Eqs. 1.77 e 1.75, na qual podemos calcular a densidade de maximos e,
consequentemente, o comprimento de correlagao, medida essa necessaria para se calcular o

comprimento de coeréncia de fase .

Como mostrado nas analises dos dados experimentais e computacionais, com apenas
poucas curvas da conduténcia em fungdao do campo magnético, podemos determinar com
uma boa precisao o comprimento de correlacao, demonstrando assim, a eficacia do método
apresentado. Nas Figs. 5.1 e 5.2, podemos comparar os resultados das médias das densidades
de maximos para todos os casos estudados neste trabalho, mostrando que os resultado sao
bastante préoximos ao comparar as densidades calculadas pela contagem dos méximos e pela
fungao de correlagao.

Devido a relagao mostrada na Eq. 1.66, diversas possibilidades de trabalhos podem ser
encontrados, a exemplo das refs. [53, 54|, que através de uma anéalise mais atual necessitam
calcular o comprimento de coeréncia de fase, informacao necessaria para identificar o regime

de transporte no qual esta sendo estudado.
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Figura 5.1: (a) Trés curvas tipicas para a condutancia em fungao do fluxo magnético perpendicular.
Cada uma das curvas é para uma distribuicao de desordem realizado com U = 0,65t e E = 1,5t. p, é a
densidade de maximos (nimero de picos dividido pela variacao fluxo magnético perpendicular). (b) Funcao
de correlagao da conduténcia para um fluxo magnético perpendicular obtido a partir de 1000 realizagdes. (c)
Curva experimental da magneto condutéancia tipica em preto para T'= 30 mK para um nanofio de InAs com
comprimento L = 107 nm submetido a um campo magnético perpendicular e a vermelha é a curva Bézier.
(d) Funcao de correlagdo da condutancia em fungdo do campo magnético perpendicular obtido a partir de

uma curva experimental.
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Figura 5.2: (a) Trés curvas tipicas para a condutancia em fungao do fluxo magnético paralelo. Cada uma
das curvas é para uma distribuicao de desordem realizado com U = 0,65t e E = 1,5t. p, é a densidade
de méaximos (ntunero de picos dividido pela variagdo fluxo magnético paralelo). (b) Funcdo de correlacao
da condutancia em func¢do do fluxo magnético paralelo obtido a partir de 1000 realizagdes. (c) Curva
experimental da magneto conduténcia tipica em preto para T = 30 mK para um nanofio de InAs com
comprimento L = 440 nm submetido a um campo magnético paralelo e a vermelha é a curva Bézier. (d)
Funcao de correlagdo da condutancia em funcao do campo magnético perpendicular obtido a partir de uma

curva experimental.



Apéndice A
Derivadas Numéricas

H4, nas ciéncias fisicas, um grande conjunto de problemas que envolvem taxas de va-
riagoes, isto ¢, derivadas. Uma equagao que contém derivadas ¢ denominada de equagao
diferencial. Se a equacao contém derivadas parciais, esta é denominada de equagao diferen-
cial parcial, que estao sujeitas as condi¢oes de contorno; caso contrario é denominada de

equacao diferencial ordinéria, que estao sujeitas as condigoes iniciais.

Para solugao de tais problemas, se faz necessario o uso das derivadas numéricas, que
por sua vez, lida com problemas no qual se recebe uma fungao y = f(x) e deseja obter uma
de suas derivadas no ponto x = x,. A fun¢do dada significa que ou temos um algoritmo
que compute a fungdo ou possuimos um conjunto de pontos de dados discretos (z;,y;),
i=0,1,...,n. Em ambos os casos, temos um ntimero finito de pares de dados (x,y) para
calcular a derivada [55]. Um modo de encontrar a derivada ¢ aproximar a funcao localmente
por um polindémio e, em seguida, diferencid-la. Um método muito eficaz seria expandir a
fungao f(x) em uma série de Taylor em torno do ponto z,, que pode nos fornecer informagoes

sobre o erro envolvido na aproximagao.

A diferenciacdo numérica nao é um processo preciso. Ha duas fontes de erro nesse
método, erro de truncamento e de arredondamento. O erro de truncamento vem de termos
de ordem superior na expansao de Taylor e o erro de arredondamento tem varias contribuigoes
devido a limitacao de precisao da méaquina [56]. Por esse motivo, uma derivada numérica

nunca pode ter a mesma precisao que a propria funcao analitica.7
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A.1 Aproximacgao das Diferencas Finitas

Uma diferenca finita ¢ uma expressao da forma f(z + h) — f(x), que quando dividida
por h tem-se um quociente de diferencas Eq. (A.1). A técnica de diferengas finitas consiste
em aproximar a derivada de uma funcao via equacoes discretas que requerem apenas um

conjunto finito de pares ordenados.

A derivada por aproximacao de diferengas finitas de uma funcdo f(z) é baseada em expansoes

da série de Taylor de f(x) sobre x, como

Floh) = @)+ B @) + o S @)+ o @) 4 e ) e (A2)
Flo = h) = f(&) — hf() + 5o @) — o @)+ ) b (A3)

Também realizamos as somas e as diferencas das séries:
h4
f@+h) + flo—h) = 2f(z) + B2f"(2) + 5 FO + - (A4)

flx+h)— f(x —h)=2hf(z)+ %Sf”’(x) + - (A.5)

Note que a soma da Eq. (A.4) contém apenas as derivadas pares, porém na diferenga
Eq. (A.5) restaram apenas as derivadas impares. Esses equagdes podem ser vistas como
equagoes simultaneas que podem ser resolvidas para varias derivadas de f(x). O namero de
equacgoes envolvidas e o niimero de termos mantidos na somatoria dependem da ordem da

derivada e do grau de precisao desejado.
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A.1.1 Primeiras Aproximacgoes da Diferenca Central

Resolvendo a Eq. A.5 para f'(x), tem-se

que é chamada de primeira aprozimacdo da diferenca finita para f'(z). O termo O(h?) é o
erro de trucamento associado as derivadas de ordens superiores.

Similarmente, fazendo uso da Eq. (A.4) e resolvendo a equagdo para f”(x), tem-se

flx+h) =2f(x) + f(x = h)

o + O(h?) (A7)

f'(@) =

A aproximacao para diferenca central para outras derivadas podem ser obtidas a partir

das expansdes em série de Taylor de f(x + 2h), f(x — 2h) e suas diferengas.

A.1.2 Primeiras Aproximacoes da Diferenca Nao-Central

Como o método das diferengas finitas central usa valores para a fungao em cada lado da
posicao de x, nao seria possivel calcular as derivadas em xq e x,, ou seja, para o caso em que
a funcao é dada por n pontos discretos xg, z1,...,x,, usamos a aproximacao nao-central.
H& uma necessidade de expressoes de diferenga finitas que requerem uma analise da funcao
somente em um lado de x. Essas expressoes sao chamadas de aproximacao de diferengas

finitas para frente e para tras.

A equagao para f'(x) também pode ser obtida fazendo uso das Eq. (A.2) e (A.3).

— 2 3
f/(iL‘) _ f(x + h})L f(l’) o gf”(x) o %f”/(l’) . % (4)

(2) = - (A8)

Mantendo apenas o primeiro termo do lado direito, obtém-se a primeira aproximacao da

diferenca finita “para frente™

F(z) = YL om) (A.9)
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Similarmente, utilizando a Eq. (A.3) obtém-se a primeira aproximagao da diferencga finita

“para tras”:

iy = LEZTE 21 o (A10)

Note que o erro devido ao truncamento agora ¢ O(h), que nao é tao bom quanto O(h?)
da aproximagao da diferenca central. De forma analoga, as aproximacoes para derivadas de
ordens superiores podem ser obtidas a partir das expansoes em série de Taylor das equagoes

f(z 4+ 2h), f(x — 2h) e suas diferengas.



Apéndice B

Codigos Python

Listing B.1: Nanofita com energia fixa em F = 1.5¢, potencial U variando numa distribui¢ao

uniforme e campo magnético nulo.

import kwant

import numpy as np

import matplotlib.pyplot as plt
from kwant.digest import uniform

from types import SimpleNamespace

while i <= 1999:
def sistema(t=1, L=310, W=25):

rede = kwant.lattice.square ()

def onsite(site, params):
return params.U0 *x (uniform (repr(site), repr(params.salt)) — 0.5)

+ 4 %t
sys = kwant. builder . Builder ()
sys|[(rede(x, y) for x in range(L) for y in range(W))] = onsite

sys|[rede.neighbors ()] = —t

sim = kwant. TranslationalSymmetry ((1, 0))
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guias = kwant. builder . Builder (sim)
guias [(rede (0, y) for y in range(W))] = 4 = t
guias [rede.neighbors ()] = —t

sys.attach lead(guias)

sys.attach lead(guias.reversed())

return(sys)

sys = sistema ()

sys = sys.finalized ()

Gs = []
salt = np.random.randint (0, 1000)

potenciais = np.arange (0, 201)/100

for U0 in potenciais:
params = SimpleNamespace (U0=U0, salt=salt)
smat = kwant.smatrix (sys, energy=1.5, args=|params])

Gs.append (smat. transmission (1, 0))
arq = open(’Gs.txt’, ’a’)
arq.write (str(Gs) + ’\n?)

arq.close ()

i4=1

Listing B.2: Nanofita com energia fixa em FE = 1.5¢, potencial fixo em U = 0.65¢, variando

o fluxo magnético perpendicular.

import kwant

from kwant.digest import uniform

import numpy as np
from cmath import exp

from types import SimpleNamespace
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import matplotlib.pyplot as plt

i=20

while 1 <= 19:

def

Sys

Sys

salt

phis

sistema (t=1, L=310, W=25):

rede = kwant.lattice.square ()

def onsite(site, params):
return params.U0 *x (uniform (repr(site), repr(params.salt)) — 0.5)

+ 4 % t

def hopping(site i, site j, params):
xi, yi = site i.pos
xXj, yj = site j.pos
return —t * exp(—0.5j * params.phi * (xi — xj) * (yi + yj))

sys = kwant.builder.Builder ()
sys|[(rede(x, y) for x in range(L) for y in range(W))| = onsite
sys|[rede.neighbors ()] = hopping

sim = kwant. TranslationalSymmetry ((1, 0))
guias = kwant. builder.Builder (sim)

guias [(rede (0, y) for y in range(W))]| = 4 % t
guias [rede.neighbors()] = —t

sys.attach lead(guias)

sys.attach lead(guias.reversed())

return(sys)

= sistema ()

= sys.finalized ()

= np.random.randint (20)

= np.arange (0, 401)/10000
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U0 =
Gs =

for

0.65
[l

phi in phis:
params = SimpleNamespace (U0=U0O, phi=phi, salt=salt)
smat = kwant.smatrix(sys, energy=1.5, args=[params])

Gs.append (smat . transmission (1, 0))

arq = open(’Gs_phi_test.txt’, ’a’)

arq.

arq.

-

write (str (Gs) + ’\n’)

close ()

1

Listing B.3: Nanofita com energia fixa em E = 1.5¢, potencial fixo em U = 0.65¢, variando

o campo magnético paralelo.

import kwant

from kwant.digest import uniform

import t

inyarray

import numpy as np

from cmath import exp

from typ

es import SimpleNamespace

import matplotlib.pyplot as plt

i=20

ident =

np.identity (2)

sigma_y = tinyarray.array ([[0, —1j], [1], O]])

while 1 <= 49:

def

sistema (t=1, L=310, W=25):

rede = kwant. lattice.square ()
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def onsite(site, params):
return params.U0 * (uniform (repr(site), repr(params.salt)) — 0.5)

Sys

Sys

salt

bs
19[0]
Gs

for

arq

arq .

arq .

* ident + 4 * t * ident + params.b * sigma y * t

sys = kwant. builder . Builder ()
sys|[(rede(x, y) for x in range(L) for y in range(W))] = onsite
sys|[rede.neighbors()] = —t * ident

sim = kwant. TranslationalSymmetry ((1, 0))
guias = kwant.builder.Builder (sim)
guias [(rede (0, y) for y in range(W))] =4 % t % ident

guias [rede.neighbors ()] = —t * ident

sys.attach lead(guias)

sys.attach lead(guias.reversed())

return(sys)

= sistema ()

= sys.finalized ()

= np.random. randint (10000)

= np.arange (1600, 2801) /20000
= 0.65

=l

b in bs:
params = SimpleNamespace (U0=U0, b=b, salt=salt)
smat = kwant.smatrix (sys, energy=1.5, args=|[params])

Gs.append (smat. transmission (1, 0))

= open(’Gs_E1.5_b_R50.txt’, ’a’)
write (str(Gs) + ’\n?)

close ()

i4+=1
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Listing B.4: Calculo da funcao de correlagao para os valores obtidos da condutancia.

import numpy as np

import matplotlib.pyplot as plt

dados = np.loadtxt(’Gs_E1.5_phi_R1000.txt’, dtype=float, delimiter=’,?)

val

= dados [:,[0]] * dados]|:,[0]]

media = np.mean(dados|[: ,[0]]) % np.mean(dados|[:,[0]])

cov_nr = val.mean(0) — media

cov

for

arq

arq.

arq

i in range(1201):
valor = dados|[:,[0]] * dados[:,[i]]
media2 = np.mean(dados[: ,[0]]) #* np.mean(dados|[:,[i]])

cov.append ((valor .mean(0) — media2)/cov_nr)

= open(’corre.txt’, ’a’)
write (str(cov) + ’\n?)

.close ()




Referéncias Bibliograficas

1]

2l

3]

4]

[5]

6]

17l

D. Supriyo. Lessons From Nanoelectronics: A New Perspective On Transport (Second
Edition) - Part A: Basic Concepts. Lessons From Nanoscience: A Lecture Notes Series.

World Scientific Publishing Company, 2017.

S. Datta. Electronic Transport in Mesoscopic Systems. Cambridge Studies in Semicon-

ductor Physics. Cambridge University Press, 1997.

Eric Akkermans and Gilles Montambaux. Mesoscopic physics of electrons and photons.

Cambridge university press, 2007.
Steven H Simon. The Ozford solid state basics. OUP Oxford, 2013.

Yong-Joo Doh, Aarnoud L Roest, Erik PAM Bakkers, Silvano De Franceschi, and Leo P
Kouwenhoven. Quantum interference effects in inas semiconductor nanowires. Journal

of the Korean Physical Society, 54:135-139, 2009.

Rolf Landauer. Electrical resistance of disordered one-dimensional lattices. Philosophical

magazine, 21(172):863-867, 1970.

R. A. Webb, S. Washburn, C. P. Umbach, and R. B. Laibowitz. Observation of %
aharonov-bohm oscillations in normal-metal rings. Phys. Rev. Lett., 54:2696-2699, Jun
1985.

P. A. Lee, A. Douglas Stone, and H. Fukuyama. Universal conductance fluctuations in
metals: Effects of finite temperature, interactions, and magnetic field. Phys. Rev. B,

35:1039-1070, Jan 1987.



Referéncias Bibliograficas 66

19]

[10]

[11]

[12]

[13]

[14]

[15]

[16]

[17]

[18]

[19]

[20]

Gerd Bergmann. Weak localization in thin films: a time-of-flight experiment with

conduction electrons. Physics Reports, 107(1):1 — 58, 1984.

CM Soukoulis and EN Economou. Electronic localization in disordered systems. Waves

in Random Media, 9(2):255-270, 1999.

Pier A Mello and Harold U Baranger. Interference phenomena in electronic transport
through chaotic cavities: an information-theoretic approach. In AIP Conference Proce-

edings, volume 464, pages 281-334. AIP, 1999.

Yuli V Nazarov and Yaroslav M Blanter. Quantum transport: introduction to nanosci-

ence. Cambridge University Press, 2009.

Rolf Landauer. Conductance determined by transmission: probes and quantised cons-

triction resistance. Journal of Physics: Condensed Matter, 1(43):8099, 1989.

Yoseph Imry and Rolf Landauer. Conductance viewed as transmission. Reviews of

Modern Physics, 71(2):S306, 1999.

M Biittiker. Four-terminal phase-coherent conductance.  Physical review letters,

57(14):1761, 1986.

M Biittiker, Y Imry, R Landauer, and S Pinhas. Generalized many-channel conductance

formula with application to small rings. Physical Review B, 31(10):6207, 1985.

David Ferry and Stephen Marshall Goodnick. Transport in nanostructures. Number 6.

Cambridge university press, 1997.

Eleftherios N Economou. Green’s functions in quantum physics, volume 3. Springer,

1983.

Daniel S Fisher and Patrick A Lee. Relation between conductivity and transmission

matrix. Physical Review B, 23(12):6851, 1981.

Fernando Sols. Scattering, dissipation, and transport in mesoscopic systems. Annals of

Physics, 214(2):386-438, 1992.



Referéncias Bibliograficas 67

[21]

22]

23]

[24]

[25]

[26]

27]

28]

[29]

[30]

[31]

AC Bertuola, MS Hussein, and MP Pato. Constructions and techniques in random ma-
trix ensembles and related statistics. Revista Brasileira de Ensino de Fisica, 28(3):333—

340, 2006.

LP Gorakov and GM Eliashberg. Small metallic particles in the electromagnetic field.
Zh. Eksp. Teor. Fiz, 48:1407-1418, 1965.

Oriol Bohigas, Marie-Joya Giannoni, and Charles Schmit. Characterization of chaotic

quantum spectra and universality of level fluctuation laws. Physical Review Letters,

52(1):1, 1984.

BL Altshuler and BI Shklovskii. Repulsion of energy levels and the conductance of small
metallic samples. Zh. Eksp. Teor. Fiz., 91(1):220-234, 1986.

Elihu Abrahams, PW Anderson, DC Licciardello, and TV Ramakrishnan. Scaling the-
ory of localization: Absence of quantum diffusion in two dimensions. Physical Review

Letters, 42(10):673, 1979.

AA Abrikosov. The paradox with the static conductivity of a one-dimensional metal.

Solid State Communications, 37(12):997-1000, 1981.

VI Melnikov. Fluctuations in the resistivity of a finite disordered system. Fiz. Tverd.

Tela (Leningrad), 23:782-786, 1981.

PD Kirkman and JB Pendry. The statistics of one-dimensional resistances. Journal of

Physics C: Solid State Physics, 17(24):4327, 1984.

N Kumar. Resistance fluctuation in a one-dimensional conductor with static disorder.

Physical Review B, 31(8):5513, 1985.

J. Flores, P. A. Mello, and G. Monsivais. Statistical distribution of the resistance in a

one-dimensional disordered electrified chain. Phys. Rev. B, 35:2144-2150, Feb 1987.

ON Dorokhov. Transmission coefficient and the localization length of an electron in n

bound disordered chains. JETP Lett, 36(7):318-321, 1982.



Referéncias Bibliograficas 68

[32]

33

[34]

[35]

[36]

[37]

[38]

[39]

|40]

[41]

[42]

[43]

PA Mello, P Pereyra, and N Kumar. Macroscopic approach to multichannel disordered

conductors. Annals of Physics, 181(2):290-317, 1988.

Carlo WJ Beenakker. Random-matrix theory of quantum transport. Reviews of modern

physics, 69(3):731, 1997.

CW.J Beenakker. Applications of random matrix theory to condensed matter and optical

physics. arXiv preprint arXiw:0904.1432, 2009.

Patrick A Lee and A Douglas Stone. Universal conductance fluctuations in metals.

Physical review letters, 55(15):1622, 1985.

CWJ Beenakker and H Van Houten. Flux-cancellation effect on narrow-channel mag-

netoresistance fluctuations. Physical Review B, 37(11):6544, 1988.

S Alagha, S Estévez Hernandez, C Blomers, T Stoica, R Calarco, and Th Schépers.
Universal conductance fluctuations and localization effects in inn nanowires connected

in parallel. Journal of applied physics, 108(11):113704, 2010.

DM Brink and RO Stephen. Widths of fluctuations in nuclear cross sections. Physics
Letters, 5(1):77-79, 1963.

T Ericson and Theo Mayer-Kuckuk. Fluctuations in nuclear reactions. Annual review

of nuclear science, 16(1):183-206, 1966.

ERP Alves and CH Lewenkopf. Conductance fluctuations and weak localization in

chaotic quantum dots. Physical review letters, 88(25):256805, 2002.

KB Efetov. Temperature effects in quantum dots in the regime of chaotic dynamics.

Physical review letters, 74(12):2299, 1995.

JGGS Ramos, ALR Barbosa, BV Carlson, T Frederico, and MS Hussein. Correlation
functions and correlation widths in quantum-chaotic scattering for mesoscopic systems

and nuclei. Physical Review E, 93(1):012210, 2016.

JGGS Ramos, D Bazeia, MS Hussein, and CH Lewenkopf. Conductance peaks in open
quantum dots. Physical review letters, 107(17):176807, 2011.



Referéncias Bibliograficas 69

|44]

[45]

[46]

[47]

48]

49]

[50]

[51]

[52]

[53]

[54]

J. C. Slater and G. F. Koster. Simplified lcao method for the periodic potential problem.
Phys. Rev., 94:1498-1524, Jun 1954.

Felix Bloch. Uber die quantenmechanik der elektronen in kristallgittern. Zeitschrift fir

Physik, 52(7):555-600, Jul 1929.

Anthony T Paxton et al. An introduction to the tight binding approximation—
implementation by diagonalisation. NIC Series, 42:145-176, 2009.

Physics & Astronomy (RUTGHERS School of Arts and Sciences). Mervyn Roy. The
tight binding method. http://www.physics.rutgers.edu/"eandrei/. Acessado em
28 de novembro de 2017.

CM Goringe, DR Bowler, and E Hernandez. Tight-binding modelling of materials.
Reports on Progress in Physics, 60(12):1447, 1997.

P. W. Anderson. Localized magnetic states in metals. Phys. Rev., 124:41-53, Oct 1961.

R. Peierls. Zur theorie des diamagnetismus von leitungselektronen. Zeitschrift fiir

Physik, 80(11):763-791, Nov 1933.

Christoph W Groth, Michael Wimmer, Anton R Akhmerov, and Xavier Waintal. Kwant:
a software package for quantum transport. New Journal of Physics, 16(6):063065, 2014.

Caio H Lewenkopf and Eduardo R Mucciolo. The recursive greenas function method

for graphene. Journal of Computational Electronics, 12(2):203-231, 2013.

Matthias T. Elm, Patrick Uredat, Jan Binder, Lars Ostheim, Markus Schéfer, Pascal
Hille, Jan Miifener, Jorg Schormann, Martin Eickhoff, and Peter J. Klar. Doping-

induced universal conductance fluctuations in gan nanowires. Nano letters, 15(12):7822—

7828, 2015.

Jeongmin Kim, Seunghyun Lee, Yuri M Brovman, MinGin Kim, Philip Kim, and Wo-
oyoung Lee. Weak antilocalization and conductance fluctuation in a single crystalline

bi nanowire. Applied Physics Letters, 104(4):043105, 2014.


http://www.physics.rutgers.edu/~eandrei/

Referéncias Bibliograficas 70

[55] J. Kiusalaas. Numerical Methods in Engineering with Python 3. Numerical Methods in
Engineering with Python 3. Cambridge University Press, 2013.

[56] W.H. Press. Numerical Recipes 3rd Edition: The Art of Scientific Computing. Cam-
bridge University Press, 2007.



	Introdução
	Física Mesoscópica
	Comprimentos Característicos
	Regime de Transporte

	Teoria do Espalhamento
	Matriz Espalhamento
	Fórmula de Landauer

	Formalismo Função de Green
	Definições Básicas da Função de Green
	Matriz S e a Função de Green
	Coeficientes de Transmissão e a Função de Green

	Teoria de Matriz Aleatória
	Teoria de Matriz Aleatória em Nano-fios

	Comprimento de Coerência de Fase e Densidade de Máximos
	Função de Correlação
	Densidade de Máximos


	Modelo Tight-binding
	Hamiltoniano Tight-binding
	Hamiltoniano em Operadores Criação e Aniquilação

	Modelo de Desordem de Anderson
	Discretização do Hamiltoniano
	Efeito Zeeman

	Resultados
	Comportamento da condutância G em função da energia E
	Comportamento da condutância G em função da desordem de Anderson U
	Comportamento da condutância G em função do campo magnético B
	Flutuações da condutância G em função do campo magnético perpendicular B
	Flutuações da condutância G em função do campo magnético paralelo B"026B30D 

	Análise Experimental
	Análise experimental para o campo magnético perpendicular B
	Análise experimental para o campo magnético paralelo B"026B30D 

	Conclusões e Perspectivas
	Derivadas Numéricas
	Aproximação das Diferenças Finitas
	Primeiras Aproximações da Diferença Central
	Primeiras Aproximações da Diferença Não-Central


	Códigos Python
	Referências Bibliográficas

